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Solubility of gases in crystals is calculated taking into account interaction between impu-
rity atoms. The dependence of solubility on gas pressure for monatomic and diatomic gases 
is established. 
 
Обычно в расчетах растворимости атомов внедрения в кристаллах пренебре-
гают их взаимодействием между собой  1 . Однако во многих случаях данное вза-
имодействие играет определяющую роль:  именно оно обусловливает дальнее 
упорядочение в системе межузельные атомы – межузельные вакансии, распад 
твердых растворов внедрения и т.п.  2  . Поэтому представляет интерес оценка 
влияния этого взаимодействия на растворимость газов в кристаллах. 
В данной работе рассчитана растворимость газа в кристалле с оцк-решеткой. 
Предполагается, что поглощенные атомы газа занимают октаэдрические и тетра-
эдрические междоузлия. Запишем свободную энергию системы растворитель 
(кристалл) и донор (газ) в виде 
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где Ou  и Tu  - взятые со знаком минус энергии внедренных атомов в окта и тетра 
междоузлиях; 321 ,,   - энергии взаимодействия растворенных атомов ближай-
ших соседей на окта, тетра и окта-тетра междоузлиях, взятые с обратным знаком; 
N  - число окта междоузлий в кристалле; ,O TN N  - числа внедренных в окта и 
тетра междоузлия атомов газа; GF  - свободная энергия одноатомного или двух-
атомного газа (см.  3 ). 
Равновесные значения ON  и TN  находятся из условий экстремальности сво-















которые приводят к уравнениям для концентраций внедренных атомов 
, 2 .O O T Tc N N c N N  Последние решаются методом итераций по параметру 
./4 1 kT =  
Определим растворимость R  как концентрацию растворенных атомов по от-









    (iii) 
Эффект влияния взаимодействия между примесями проявляется уже в пер-
вом порядке по параметру   , при 03   растворимость увеличивается, а при 
03   - уменьшается. 
Анализ полученных уравнений показывает, что за счет взаимодействия по-
глощенных атомов меняется зависимость растворимости от давления газа .p   
Если пренебречь этим взаимодействием, то 
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при учете указанного взаимодействия 
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где   и   - параметры, причем 3~  , 1=  для одноатомного газа и 2=  для 
двухатомного газа. 
Экспериментально установлено, что во многих случаях для растворимости 
хорошо выполняется закон Сивертса pR ~ . Однако имеются случаи отклоне-
ния от этого закона. Так растворимость водорода в палладии описывается нели-
нейной зависимостью от p  (см.  5 , гл.8), что может быть объяснено влиянием 
взаимодействия между примесными атомами. 
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